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り、 1体(2体)の演算子で構成される。 t、及び、 Uは、それぞれ運動項及び、相互作用項を表
すパラメータ行列である。誼度Tの熱平衡状態にあるときの系の熱力学ポテンシャルは、
立=-Tln [trexp{一(冗一戸内jT}]， (2) 
で与えられる e ここで、 μはケミカルポテンシャんであり、 λfは数渓算子で忘る。また、ボ)vツマ







dG - (3) 
ここで、 2は自己エネルギーで怠る e この争[G1を用いると熱力学ポテンシャルはグリーン関数
Gの混関数として次式で書き下すことができる。
n[G1 =吾[G1-Tr(G:E[G])+ Trln(-G). (4) 
ここで、官はなに加え松原周渡数に関する和をとることを意味する。 (4)式を Gで微分し、ダイ
ソン方程式

















d:E '-， (8) 
が同様に或り立ち、自己エネルギーに対しても同様の変分恵理が成り立つことがわかる。


























nt[:EJ = F[:EJ + Tr ln(一(GO(t)-l-:E)-1)， 




1lt [:Et， ] = 1lt， [:Et， ] 
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が得られる。ここで、 G'= l/(Go(ピ)-:Et， )G = l/(Go(土)-:Eりである。この (14)式が成立す
るための十分条件として、


























































































































































ここで、 CLσ(匂 σ)は t番目の格子点上のスピンσ(=j，1)、軌道 α(=1，2)を持つ電子の生成
〈消滅〉演算子である。また、 7zw=CLσCiauである。ここで、 らは、 α軌道の飛び移り積
分、 μはケミカルポテンシャル、 U(U')は軌道内(軌道関)ク-0ン相互作用、 Jはフント結合
を表す。また、軌道の対称性を考嘉してU= U'十 2Jの条件を課す.ここでは、無限次元ベー
テ格子を恵り上げて解析を行う.このとき、 U=U'=J=Oにおいては、半楕円の状態密度
内 (x)= 4/πWム、/1-(2x/Wム)2が得られる。バンド揺の比R三 W1/W2(R:::;1)を導入し、広い
バンド揺を持つ軌道2のバンド揺を W2=4と国定する。また、ハーフ・フィリングにおけるモッ
ト転移に注居するためμ=U /2+ U' -J /2とする。
ここでは、次のようなハミルトニアンで与えられる不純物模翠を参照系として用いる。
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o./L o.imp - 2乞乞F(必)-22二玄F(ωL)
十2Z写L-OOdZPa附 ωαl(z)L
F(x) = -Tln[l + exp( -x/T)J. 
(21) 
(22) 
ここで、o.impは参照系の熱力学ポテンシャルであり、 Lはサイト数である。 ωαl(Z)[ω~J は、それ











Gα(ω;z) = [ω÷μ-z-E，α(ω)}-1， (25) 









(27) SjL = 一一一一dT 
δ0./L at'δD.jL 
(28) 一 一一δT aTδt' 
Nb 
= Simp 十 2 2::乞 F'(W~m) 十 2LLF'(ωta)
α m αk=l 
- 2玄乞1:00dZPa(z山州 (29) 
正}' rn 
F'(x) = [F(x)ー い-dxjδT)f(x)J/T， (30) 
f(x) = 1/(1十exp(忽/T)). (31) 
ここで、 Simpニーδ0.imp/δTは参黒系のエントロビーである。また、 δD.jat'二 Oとなることを利
用している。レーマン展開の表式から明らかであるが、参照系のグワーン関数の極の温度微分は






また、 (21)式中及び、 (29)式中の z積分を実行する際に次の関孫式
aWat(Z) 仁 δ2ασ(ω)1-1 
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図 4: ハー フ・フィリング、 R=0.5における 1格子点あたりのエントロビー SjLのU依存荘。ここで









































図 5:(a)ハー フ・フィリング、 R=O.5、T= 0.002、U=2.3、U'jU = 0.5， JjU = 0.25立おける、熱
力学ポテンシャルO(Vしち)の等高線図.ここでは、 2つの極小が共存する。左から、軌道依存モット相、
金量状態に対応する停留点であるo (b)ハー フ・フィリング、 R=0.5における相互作用に対するエントロ




が生じていることが分かる。温度T=O臓のとき、弱互開 U を増加させると、 u~~} rv 2.36近
傍で金属状態に対応する極小は治滅する。ここでは、金属梧から軌道欽存モット相への転移が生
じる。一方で、 Uを減少させると軌道依存モット棺はげ rv2.24まで存在する。 T= 0.002にお
ける一次転移点uP)rv 2おは2つの状態の熱力学ポテンシャんの交点により求められる。
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図 7:(a)ハー フ・フィリング、 R=0.5におけるエントロピー SjL及び (b)比熱 GjLの相互作用U依存
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+ LLL巧(c;+R，σ知 σ+H.c.)+:2二時(ir.Q)誼Q'Sr+R}， 
l=l 1'r' u l' J 
ここで、 2::1' (LR)は、クラスター内の格子点〈全格子上のクラスター)を足し合わせる。クラ
スター中の不純物格子点数を l込とする。また、 λ= {t~1'" t:lr' l乞HQ}は、変分パラメータであ






No o.imD 2 -苛豆一疋乞乞F{ω-;~2二玄F(味)
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十 ~L2二乞FIWKrt] ，







銘1'(g~) の極であり、 ω;L=ε?r 一 μ である。ここで、!/Kr(!Ir)は、格子系(参態系〉のグリーン関
数(;K((;')のr番目の富有値である。ただし、表記Aは、 AがNcxNー の行列であることを意味













































































図 10:絶対零度、ハーフ・フィリング、ず =1での自由エネルギー Fの変分パラメータ V依存性。
三角〈パツ印〉は常磁性絶援体〈金属〉に対応する停留点。
2つの状態の性質をより明確にするために、電子の局所状態密度A(ω)を調べた。 U=9におい
て得られた結果を図11~こ示す。金属に対応する停留点 (V ""'りにおいては、フエルミ面(ω=0) 
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図 11:絶対零度、ハーフ・フィリング、ず =1、U=9における金属解(V"-' 1)および絶縁体解
(V '" 0.2)の状態密度。
このことは、強棺関の極眼である三角格子ハイゼンベルグ模型で期待される結果とコンシステン
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図 12:(a)絶対零度、ハーフ・フイリング、ず=1での、 4つの物理的状態に対する自由エネルギー
Fの棺互作用U依存性。挿入図は、 U'" 9.5付近の拡大図である。 AFI及び、 1200-AFIは、 (πpπ)



























4 4 meta-stablel P工
2 
G 





































ゃ(抑-ι)十 es(O-En.))I (nlclo-lm)12 
Gασ(ω) = ) ~ (45) 
で記述される。ここで、ロ =-Tln tr'π33ま系の熱力学ポテンシャルであるg また、 1m)はπ己
の罰有状態であり、 Emは対応する固有値である。この表式を極Po:o-l - En -Em及び、留数
Ro:o-i = (es(O-En)十 es(O-En.)) I (nlclo-1m) 12を用いて次のように書き換える。ここで、極を昇顛に
並び変えてインデックスをZを付与しなおす。
lkR
O:O-!. GO:O-(ω) = ) ~ . ~"U~" (46) 
乞:ω-PO:O-!. 
ここで、持oleは極の数である。次に、 Go:o-の逆関数GJを考える。グワーン関数のGO:<T(ω→
∞)ぽ1/ω及び、:E.eRo;o-.e = 1 という性質を用いると、 G;~(ω) は、
ー -1 学~O RG7 G二;(ω)=ω +c~;~+ ) ασ(4η z:ωーらσZ
で与えられる。ここで、勾〈RZJ〉は G~(ω〉の極〈留数〉であり、 CZJZ は定数項である。ここ
で、 GJい)の極ゐd は、グリーン関数Go:o-(ω)の零点に対応する。ここで、 (46)式で与えられる
グリーン関数は、 fらo-i> 0であることから、図14に示すようにおd とPo:-，i+lの間に必ず1つだ
け零点Zo:o-fを持つことに注自する。この性質を利用すれば、 2分法やニュートン法などの手法を
用いて零点は容易に求めることができる。そして、次式を用いてGJ(ω)の留数RZJを求める。
RG4 = lizn(ωーらo-l)C二;(ω) (48) 一ーー 匂Jー 今ZatT(.
ヨ'__ IδGασ(ω)¥ -1 




学三o R2 8 




















Gασ〈ω;z)= 、‘ (51)白 ω-Paul(Z) 
ここで、 N戸 ε(z)、あu.e{z)及び、 Raul(z)はグりーン関数Gocu(w;z)の極の数、極、及び留数であ
る。また、
/δEau(ω)¥ -1 
Rασ.e(z) = lim . . ( 1-~~~(}.\-' ) 
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δzαul nG-18G au (Zo:u.e) 





δRZJ-fpG-112伊Gασ(ω) I 九 σt&Gau(ω)1








































O'Paui(Z)δ 。λ =-Rau1!(Z)否xiω÷μ-Z _; :Eau(ω)Jω→Pa<Tt(Z) (64) 
が得られる。次に、 (52)式を両辺λで微分すると、
ORασε(Z) fn f_¥12 rδ12:Eασ(ω)δPασ1!(Z)δ2:Eau(ω)1 
δ入 =抑制(Z)]~I δλδω + δλ ~:2\~1 I . /..， (65) 













ン関数の極を2分法でεの精度まで叡束させるとする。また、1¥らolerv Npole(z) ，. N三eroなので、こ
れらをまとめてNと表記し、極の中で絶対僅が最大のものをPmaxとするe このとき、グリーン関数
Ipm.axl の極及び留数をすべて求めて、 (51)式の形式を導出するのに必要な計算回数はO(N21og2一万τ一〉
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